Hodnoceni vedouciho diplomové prace

Autorka prace: Bc. Zuzana MajdiSova
Néazev prace: VyuZiti paralelismu pro analyzu biomolekul

Cilem prace bylo vyuZit paralelismus GPU pro konstrukci Voronoi diagramu atom{ v molekule.
Vrcholy a hrany této nelinearni struktury se pouzivaji v analyze biomolekul, napfikiad pri

Prace zacind shrnutim teorie tohoto typu diagramu a popisem algoritmu konstrukce pomoci
trasovani hran diagramu. Nasleduje préizkum obecnych moznosti paralelizace na GPU a popis
zvolené platformy OpenCL. Po analyze, které ¢asti algoritmu se hodi k vypoCtu na GPU, je
zvolena brute-force varianta algoritmu, kdy se pro kazdou hranu diagramu prochazi vSechny
atomy v molekule ve snaze spocitat vrchol Voronoi diagramu na hrané. Tato Cast se pocitd na
GPU, a to nejdfive v jednoduché pfesnosti (float) a podezrelé vysledky se poCitaji znovu ve
dvajité presnosti (double). Pro dal3i urychleni vypoctu je navrzeno omezeni prohledavaciho
prostoru, aby se nemusely prochazet viechny atomy. Po dohodé s vedoucim toto omezeni
nebylo implementovano, aby mohlo byt vice ¢asu vénovano experimentim. Navrzené GPU
fedeni bylo testovano na modelech molekul oproti sekvencnim i paralelnim CPU variantam
algoritmu. Wsledky experimentd ukazuji, Ze navrzené feSeni vitézi v kategorii brute-force, ale
neobstoji proti pokrogilej§im technikdm filtrovani prostoru. Implementace ale poskytuje jesté
mnoho prostoru pro zjednoduSeni a optimalizaci. Odchylkam vysledk( pfi jednoduché a dvojité
presnosti je vénovana cela kapitola.

Préce splnila zadani, ikdyZ navrzené fe3eni neprekona pokroCilejsi techniky. Reseni je pfimo
vyuzitelné v existujici aplikaci pro analyzu molekul (CAVER Analyst - MUNI Brno). Aktivita
diplomantky sice byla z po¢atku niz&i, pracovni nasazeni ve finale viak bylo nadprimérné.

Navrhuji hodnoceni znamkou vyborné a praci doporucuji k obhajobé.

V Plzni 28. 5. 2014
Mgr. Martin Manak
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